
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD068177.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.162   369  381  392 rBV    97986    282289   7.78%   1.112%
  2   4.973   505  519  521 rBV6   13801     38281   1.06%   0.151%
  3   5.997   683  693  705 rBV3   19719     61435   1.69%   0.242%
  4   6.926   842  851  861 rBV4   14486     41868   1.15%   0.165%
  5   7.026   861  868  878 rVB3   14821     43840   1.21%   0.173%
 
  6   7.738   976  989  996 rBV5   17467     56069   1.55%   0.221%
  7   7.920  1010 1020 1024 rBV   467237   1137470  31.35%   4.481%
  8   7.979  1024 1030 1039 rVV2  918109   2369849  65.32%   9.337%
  9   8.067  1039 1045 1057 rVV3   77528    195807   5.40%   0.771%
 10   8.191  1057 1066 1081 rVV   316988    729896  20.12%   2.876%
 
 11   8.338  1081 1091 1101 rVV   426125    960288  26.47%   3.783%
 12   8.456  1103 1111 1117 rVV4   45288    124001   3.42%   0.489%
 13   8.520  1117 1122 1130 rVV5   29766     85982   2.37%   0.339%
 14   8.603  1130 1136 1146 rVB6   21842     52741   1.45%   0.208%
 15   8.726  1146 1157 1166 rBV   343282    689920  19.02%   2.718%
 
 16   8.867  1172 1181 1197 rBV  1235637   2526639  69.64%   9.954%
 17   9.355  1251 1264 1270 rBV2   89098    214425   5.91%   0.845%
 18   9.979  1364 1370 1375 rBV2   28136     49580   1.37%   0.195%
 19  10.120  1385 1394 1405 rVB5   24702     61892   1.71%   0.244%
 20  10.344  1424 1432 1438 rBV  1955023   3628215 100.00%  14.294%
 
 21  10.408  1438 1443 1451 rVB  1155034   2058201  56.73%   8.109%
 22  10.526  1456 1463 1471 rVB    65904    121613   3.35%   0.479%
 23  11.197  1568 1577 1581 rVV3   21818     42496   1.17%   0.167%
 24  11.249  1581 1586 1592 rVB4   19606     36624   1.01%   0.144%
 25  11.432  1608 1617 1628 rVB6   45293    123435   3.40%   0.486%
 
 26  11.532  1628 1634 1639 rBV2   38444     58366   1.61%   0.230%
 27  11.649  1646 1654 1664 rBV  1620780   2898122  79.88%  11.418%
 28  11.744  1664 1670 1674 rBV2   38423     66474   1.83%   0.262%
 29  11.855  1680 1689 1699 rBV3  188159    410151  11.30%   1.616%
 30  12.179  1733 1744 1751 rBV3   60725    169818   4.68%   0.669%
 
 31  12.273  1756 1760 1764 rVB    25097     36328   1.00%   0.143%
 32  12.361  1767 1775 1777 rBV9   17152     38409   1.06%   0.151%
 33  12.385  1777 1779 1786 rVB3   22019     46104   1.27%   0.182%
 34  12.632  1815 1821 1833 rVB  1289640   2168535  59.77%   8.543%
 35  12.885  1858 1864 1867 rBV    61206    101231   2.79%   0.399%
 
 36  12.949  1870 1875 1882 rVV4  150516    282221   7.78%   1.112%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.126  1895 1905 1911 rBV2   24905     73339   2.02%   0.289%
 38  13.185  1911 1915 1923 rVV4   27265     51920   1.43%   0.205%
 39  13.267  1924 1929 1935 rVB    72930    114579   3.16%   0.451%
 40  13.491  1957 1967 1974 rBV10   43509    120123   3.31%   0.473%
 
 41  13.579  1974 1982 1990 rVV  1570719   2677047  73.78%  10.547%
 42  13.773  2010 2015 2019 rBV3   22511     38079   1.05%   0.150%
 43  13.814  2019 2022 2031 rVB5   21038     50324   1.39%   0.198%
 44  13.896  2031 2036 2043 rBV3   57442     95456   2.63%   0.376%
 45  14.102  2066 2071 2080 rVB2   38154     77767   2.14%   0.306%
 
 46  14.749  2177 2181 2187 rVB2   22096     37151   1.02%   0.146%
 47  14.826  2187 2194 2199 rBV7   15839     37884   1.04%   0.149%
 
 
                        Sum of corrected areas:    25382284
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Hexane, 3‐methyl‐               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.191   15.40 ug/l       729896   Pentafluorobenzene          7.985

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 3‐methyl‐                   100 C7H16          000589‐34‐4 95
 2 Heptane                             100 C7H16          000142‐82‐5 80
 3 Decane, 3,3,4‐trimethyl‐            184 C13H28         049622‐18‐6 59
 4 Pentane, 3‐ethyl‐                   100 C7H16          000617‐78‐7 59
 5 Pentane, 2,3,4‐trimethyl‐           114 C8H18          000565‐75‐3 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1066 (8.191 min): VD068177.D\data.ms (-1057) (-)
43.0

71.1

100.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3977: Hexane, 3-methyl-
43.0

70.0

100.026.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3973: Heptane
43.0

71.0

100.0
26.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #48907: Decane, 3,3,4-trimethyl-
71.043.0

99.026.0 155.0129.0

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  43.00  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  71.10   77.96%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  70.00   72.12%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  57.00   63.40%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.00   59.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Heptane                         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.726   13.65 ug/l       689920   1,4‐Difluorobenzene         8.867

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane                             100 C7H16          000142‐82‐5 91
 2 Acetaldehyde, propylhydrazone       100 C5H12N2        007422‐88‐0 53
 3 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 53
 4 Hexane, 3‐methyl‐                   100 C7H16          000589‐34‐4 47
 5 3‐Hexanone                          100 C6H12O         000589‐38‐8 43

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1157 (8.726 min): VD068177.D\data.ms (-1146) (-)
43.1

71.1

100.1

206.8

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #3970: Heptane
43.0

71.0

100.0
15.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #3640: Acetaldehyde, propylhydrazone
71.0

30.0

100.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7634: Hexane, 3,3-dimethyl-
43.0

71.0

99.015.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  43.10  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  71.10   78.21%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  40.95   63.90%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  57.10   63.75%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  70.10   35.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  Decane                          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.949    5.27 ug/l       282221   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.579

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 93
 2 Decane, 1,1'‐oxybis‐                298 C20H42O        002456‐28‐2 80
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 64
 4 Undecane, 2,7‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐24‐5 64
 5 Heptane, 2,4‐dimethyl‐              128 C9H20          002213‐23‐2 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1875 (12.949 min): VD068177.D\data.ms (-1870) (-
57.0

97.0 142.1
175.8207.0 259.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #19157: Decane
43.0

85.0

142.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143259: Decane, 1,1'-oxybis-
57.0

112.0

171.015.0 213.0 255.0 296.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #28424: Undecane
57.0

98.0 156.0
14.0

13.00

m/z  57.00  100.00%

13.00

m/z  43.05   88.91%

13.00

m/z  41.00   48.33%

13.00

m/z  71.05   44.70%

13.00

m/z  84.95   30.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012521\
  Data File : VD068177.D                                          
  Acq On    : 25 Jan 2021  19:34
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1228‐01
  Misc      : 6.34G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexane, 3‐methyl‐    8.191    15.4  ug/l   729896   1   7.985 2369850  50.0
Heptane              8.726    13.7  ug/l   689920   2   8.867 2526640  50.0
Decane              12.949     5.3  ug/l   282221   4  13.579 2677050  50.0
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